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即 妙)電子状態の理解は不十分な段階にあった｡最近我々のグループによってト 4' lT-TiS2
の層間化合物 HL･TiS2(H:V,Cr,h,Fe,Co,Ni;x=1/3,1)のバンド計算がなされて､打原子の種
類の違いによる電子状態の変化が系統的に調べられると同時に､ポンドオーダーの考察から侵
入原子と母体の結合の様子が明らかにされた｡また､ 2H-TaS2 の層間化合物 h ./JTaSL･のバ
ンド計算もなされ Ht^TiS2との相違点も明らかにされている｡得られた電子帯構造と結合様式
の特徴を以下に示す｡
日】lT-TiS三の層間化合物 Hi'TiSヱ(H:V,Cr,h,Fe,Co,Ni;Ⅹ=1/3)1) 侵入原子 Hの 3d状態は Tiの 3dあるいは Sの 3p状態と強く混成し､母体の価電子
帯および伝導帯を著しく変形させる｡従って､リジッドバンド模型 は成立しない｡
2)Hの dγ状態とSの 3p状憩は結合および反寿髭粥大鹿を形成し､一方､C一軸方向にのび
た Hの dE状態は C一軸方向にある最隣接の Ti~原子の dE状態と比較自明重く混成する｡
3) Sの 3p原子レベルとMの 3d原子レベルの相対的変化を.回映して､Hの 3d状態とS
の 3p状態との混成は V,Cr,h,Fe,Co,Niの櫨に大きくなる｡















光電子批11.の実験は UPS5 ' および XPS7'がともになされており､イン′ターカラントである










1) Nn3d状態のバンド巾は H人TiS2の H3dバンド巾よりかなり狭く､h l′･.TaS=Jの h 3d
状態は比重知り局在性が強い｡
2) h 3d状態は S3p状態とはあまり混成しないが､C一軸上の上下にあるTaの 5dzヱ状態
とは強く混成している｡従って､C一軸に泊ったh イオン間には､Taの 5d状態を媒介と
した弓軌1相互作用が期待される｡
3) 強磁性状態に対する予備的計算結果によれば､モーメントの大きさは 伽 当り4JLB以
上である｡また､Ta上には hモーメントの数%程度の大きさのモーメントが誘起されて
いるが､S上のモーメントは非常に小さい｡




を示唆している｡このことは､2)でのべた h 3d状態とh の上下にあるTa5d状態の弓軌＼
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｢層状複合化の秩序化と乱れ-層間化合物,超伝導化合物,量子反強磁性体-｣
混成を反映した結果であると推測される｡なおヾリジッドバンド横型を仮定した RKKY相互作
用の計算によればlヱ'､C軸方向の RKKY相互作用は面内のそれよりも1桁以上小さく､実験結
果を説明することはできない｡
参考文献
1)T.Ya恥Saki,N.SuzukiandK.Hotizuki:∫.Phys.C29(1987)395.
2)N.Suzuki,T.YamasakiandK.Hotizuki:Nagn.Hagn.Hat.7_Q_(1987)64.
3)N.Suzuki,T･YaJnaSakiandK･Hotizuki:J･Phys･C.買主(1989)21 (1988)@133.
4)Nisuzuki,T.YaALaSakiandK.Hotizuki:∫.Phys.Sot.Jpn.!_8(1989)3280.
5)H.Inoue,U.Huneta,H.NegishiandH~.sasaki:I.Low.Temp.Phys.§?_(1986)235.
6)Y.Ueda,K,Fukushima,H.Negishi,H.Inoue,N.TaniguchiandS.Suga:J.Phys.
Soc.Jpn.!S(1987)2471.
7)A.Fujimori.S.Suga,H.NegishiandN.Inoue:Phys.Rev.B_3 (1988)3676.
8)H.Negishi,A.Shoube,H.Takahashi,Y.Ueda,H.SasakiandH.Inoue:∫.Nagn.
Magn.Hat.声.?(1987)179.
9)Y.Onuki,K.Ina,T.HIraiandT･Koznatsubara:I.Phys.Soc.Jpn.萱草(1986)347.
10)S.S.P.Parkin,ど.A.HarsegliaandP.∫.Brown:∫.Phys.C!阜(1983)2749.
ll)i.D;cuseen,-E.A.Harseglia,D.NcK･PaulandB.D.RainfOrd:PhysicaB!_!_6畢旦9.7_
(1989)712.
12)～.Suzuki,Y.YaJnaZaki,T.TeshimaandK.恥tizuki:Physica8156&157(1989)286.
-279-
